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I摘 要
系统发育分析是生物学的一个重要研究领域，旨在重建所有物种的进化历史。
系统发育树是一棵描绘物种进化关系的树，也叫做进化树。目前重建进化树的方
法可以分为两大类：1)基于最优原则的方法，如最大似然法和最大简约法；2)基
于非最优原则的方法，如距离法。重建进化树的目的是找出有且仅有的那一棵反
应真实进化关系的树。
因为物种进化历史不可重现且其进化规律存在偶然性，所以如何确定真实的
进化树一直存在争议，而目前基于单一准则的算法因为噪音等原因，可能不能重
建出真实的进化树。本文提出的基于多目标优化算法的进化树重建能够同时考虑
不同的进化树重建标准，从而可以重建一组可行进化树，在保证可靠性的前提下
提供更多的进化可能性。
本文以多目标进化算法为框架，对 16 种灵长动物的基因进行了两个实验。
第一个实验以进化树的似然值和距离比值为目标，得到的可行解基本符合公认进
化情况；第二个实验以进化树的似然值和简约值为目标，得到的可行解较第一个
实验更加准确，但是实验花费时间比实验一多。受距离法的启发，对实验二进行
改进：随机或者按照规则设置一个距离比值作为阈值，将距离比值大于阈值的树
直接舍弃；并且在初始种群中加入一棵基于距离贪心法的“领导解”，加快在种
群进化初期进行阈值筛选，从而加快实验的运行速度。
通过对比参数(如种群个数 N、子问题邻居个数 T 等)对于实验效果的影响验
选择参数最优值。并将改进后的方法应用于其他的数据集中均得到较满意的解。
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Abstract
Phylogenetic analysis is an important ​ ​ research area of evolutionary biology,
which aims to reconstruct the evolutionary history of all organisms. Phylogenetic tree,
also called evolutionary tree, is a tool to show the relationship of the evolution of
species. Methods to reconstructing phylogenetic tree can be currently divided into two
categories: 1) methods based on optimal principle, such as maximum parsimony
method and maximum likelihood method; 2) methods based on the principle of
non-optimal, such as distance method. The purpose of phylogenetic tree
reconstruction is to find out the one and only one evolutionary tree representing real
evolutionary relationship.
Because the history of the evolution of species cannot reappear and the
evolutionary rules may be occasional, how to determine the real phylogenetic tree has
been controversial. However, single-criterion algorithms may not get the real
evolutionary tree because of noise and other reasons. In this paper, phylogenetic tree
reconstruction based on multi-objective optimization can simultaneously consider
different reconstruction criteria and therefore obtain a set of feasible trees to provide a
wider range of evolution possibility on the premise of reliability.
In this paper, two experiments based on genes of 16 primates are performed
based on multi-objective evolutionary algorithm framework. The first experiment
takes the likelihood value and the distance rate as two objectives and obtain
satisfactory solutions compared with recognized evolution relationship; The second
experiment takes the likelihood value and the parsimony value as two objectives and
the feasible solutions are more accurate than that of experiment one at the expense of
time consumption. Inspired by the distance method, the second experiment improves
to accelerate the convergence speed in setting a distances rate value as the threshold to
discard directly trees whose distance rates are larger than the threshold and
constructing a "leadership tree" by a greedy method in the initial population to help
screening in the early generations.
The influence experimental parameters, such as the number of population N, the
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number of one sub-problem’s neighbor T make on experiment results are compared to
determine the best parameter values. Experiment results verify that the optimized
method can produce satisfactory results on some other data sets.
Keywords: Phylogenetic Tree Reconstruction, Multi-Objective Optimization,
Evolutionary Algorithm
厦
门
大
学
博
硕
士
论
文
摘
要
库
V目录
摘 要........................................................................................................ I
Abstract................................................................................................. III
第一章 绪论........................................................................................... 1
1.1课题的背景和意义...................................................................................................2
1.2国内外研究现状....................................................................................................... 4
1.3本文的研究工作及创新之处..................................................................................6
1.4本文的组织结构....................................................................................................... 7
第二章 相关知识介绍............................................................................9
2.1 进化树.......................................................................................................................9
2.1.1 进化树拓扑结构........................................................................................... 10
2.1.2 进化树重建方法........................................................................................... 11
2.1.2.1 最大简约法............................................................................................11
2.1.2.2 最大似然法............................................................................................13
2.1.2.3 距离法.................................................................................................... 15
2.1.2.4 算法比较................................................................................................18
2.2 多目标优化........................................................................................................... 19
2.2.1 Pareto 最优...................................................................................................19
2.2.2 多目标优化算法........................................................................................... 20
2.2.2.1 传统多目标优化算法...........................................................................20
2.2.2.2 进化多目标优化算法...........................................................................21
第三章 多目标进化树重建方法.......................................................... 27
3.1 实验环境及数据来源与说明...............................................................................27
3.2 数据预处理............................................................................................................ 28
3.2.1 多序列比对....................................................................................................28
3.2.2 实验前数据预处理.......................................................................................30
3.3 基于 MOEA/D 的多目标进化树重建................................................................... 31
3.3.1 实验数据结构设计.......................................................................................31
3.3.2 算法实现........................................................................................................31
3.3.2.1 随机二叉进化树的构建(Population Initialization)..............31
厦
门
大
学
博
硕
士
论
文
摘
要
库
VI
3.3.2.2 进化树的交叉操作(Crossover)........................................................33
3.3.2.3 进化树的变异操作(Mutation).......................................................... 35
3.4 多目标优化中的目标计算介绍........................................................................36
3.4.1 树的简约值 MP.............................................................................................. 36
3.4.2 树的似然值 ML.............................................................................................. 37
3.4.3 树的距离比(Distance Rate).................................................................... 37
3.5 实验验证................................................................................................................39
3.5.1 似然值和距离比值(ML&Distance Rate)................................................. 42
3.5.2 似然值和简约值(ML&MP).............................................................................45
第四章 基于阈值筛选的多目标进化树重建方法.............................49
4.1 加入距离比阈值筛选...........................................................................................49
4.1.1 噪音树的距离比阈值...................................................................................50
4.1.2 种群最大最小平均距离比阈值..................................................................50
4.2 领导解加速阈值筛选(Leadership Tree).......................................................51
4.2.1 领导解构建....................................................................................................52
4.2.2 实验对比验证................................................................................................52
4.3 参数对于实验时间及效果的影响..................................................................... 52
4.3.1 子问题个数 N对实验的影响...................................................................... 52
4.3.2 邻居解个数 T对实验的影响...................................................................... 53
4.4 其他实验验证....................................................................................................... 54
4.4.1 24 种铁蛋白全基因实验..............................................................................54
4.4.2 11 种 A 型 H5N1 禽流感病毒基因实验...................................................... 57
第五章 总结和展望..............................................................................59
5.1 总结.......................................................................................................................... 59
5.2 展望.......................................................................................................................... 59
参考文献............................................................................................... 61
攻读硕士学位期间发表论文及科研情况............................................ 67
致 谢.....................................................................................................69
厦
门
大
学
博
硕
士
论
文
摘
要
库
VII
Contents
Abstract(CN)............................................................................................. I
Abstract(EN)........................................................................................... III
Chapter1 Introduction.............................................................................1
1.1 Background and Significance...................................................................................2
1.2 Research Status......................................................................................................... 4
1.3 Main Research Contents and Innovations..............................................................6
1.4 Structure.....................................................................................................................7
Chapter2 Related Knowledge.................................................................. 9
2.1 Phylogenetic Tree Reconstruction...........................................................................9
2.1.1 Topology of Phylogenetic Tree.........................................................................10
2.1.2 Methods for Phylogenetic Tree Reconstruction.............................................11
2.1.2.1 The Maximum Parsimony Method...........................................................11
2.1.2.2 The Maximum Liklihood Method............................................................. 13
2.1.2.3 The Distance Method................................................................................ 15
2.1.2.4 Methods Comparison................................................................................18
2.2 Multi-Objective Optimization................................................................................19
2.2.1 Pareto Optimimality..........................................................................................19
2.2.2 Multi-Objective Optimization Methods..........................................................20
2.2.2.1 Traditonal Multi-Objective Optimization Methods.................................20
2.2.2.2 Evolutionary Multi-Objective Optimization Methods.............................21
Chapter3 Algorithm based on Threshold...............................................27
3.1 Experiment Environment and Data Description..................................................27
3.2 Data Pre-processing................................................................................................28
3.2.1 Multiple Sequence Alignment......................................................................... 28
3.2.2 Data Pre-processing before Experiment.........................................................30
3.3 Phylogenetic Tree Reconstruction based onMOEA/D....................................... 31
3.3.1 Data Strcture Design.........................................................................................31
3.3.2 Algorithm Implementation...............................................................................31
3.3.2.1 Initial Population........................................................................................31
3.3.2.2 Crossover.................................................................................................... 33
厦
门
大
学
博
硕
士
论
文
摘
要
库
VIII
3.3.2.3 Mutation.....................................................................................................35
3.4 Objective Value Calculation .................................................................................36
3.4.1 Parsimony Value................................................................................................36
3.4.2 Likelihood Value................................................................................................37
3.4.3 Distance Rate Value.......................................................................................... 39
3.5 Experiment Verification..........................................................................................39
3.5.1 Objectives of Likelihood Value and Distance Rate......................................... 42
3.5.2 Objectives of Likelihood Value and Parsimony Value.................................... 45
Chapter4 Algorithm based on Threshold...............................................49
4.1 Leadership Tree.......................................................................................................49
4.1.1 Initial Leadership Solution................................................................................50
4.1.2 Experiment Verification....................................................................................50
4.2 Comarison Tree........................................................................................................51
4.2.1 Distance Rate of Comarison Tree as Threshold..............................................52
4.2.2 Average Distance Rate of Population as Threshold....................................... 52
4.3 Parameter Estimation Experiment........................................................................52
4.3.1 Parameter N Estimation Experiment...............................................................52
4.3.2 Parameter T Estimation Experiment............................................................... 53
4.4 Verification Experiments on Other Data..............................................................54
4.4.1 24 Ferritin Genes .............................................................................................54
4.4.2 11 H5N1 Bird Flu Virus Genes..........................................................................57
Chapter5 Conclusion and Future Work..................................................59
5.1 Conclusion................................................................................................................59
5.2 FutureWork.............................................................................................................59
References............................................................................................. 61
Publications........................................................................................... 67
Acknowledgement.................................................................................69
厦
门
大
学
博
硕
士
论
文
摘
要
库
第一章 绪论
1
第一章 绪论
进化生物学表明，所有地球上所存在过的生物都是由一个生物发展而来，这
一个发展过程我们称之为进化。进化生物学一直试图从根本上解决这样一个中心
问题：物种是如何进化发展的。
系统发育分析是进化生物学的一个重要研究领域，旨在重建所有生物的进化
历史并加以描述他们之间的进化关系。系统发育分析早在达尔文时代就已经开始。
1859 年，英国科学家达尔文发表了对生物学具有重大贡献的科学巨著《物种起
源》。从那时候起，受达尔文进化论的启发，生物学家们就开始试图分析物种的
进化关系，给各个物种进行分门别类。
系统发育树(Phylogenetic Tree)是一棵用以描绘物种进化关系的树，也叫做进
化树。因为地球上所有的生物都由一个共同的祖先进化而来，那么这个祖先在进
化过程中必定会产生新物种的分化，这个过程就像一棵树的生长与分支，因此用
树的形式来模拟物种的进化关系是非常自然并且贴切的事。在进化树实例图 1.1
中，树中的分支点来表示物种分化而来的相对时间。如果两个分支点之间越靠近，
如图中的软体动物和环节动物，就表示这它们之间的起源时间越相近，那么它们
的进化关系就越密切。
图 1.1 进化树实例图(图片来源：维基百科)
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1.1 课题的背景和意义
进化树的重建最开始阶段主要是依据化石。理论上来说，利用化石来重建进
化树是一种最可靠的方法，因为化石是该生物曾经存在的最直接的证据。但是该
方法存在一个致命的弊端：因化石零散并且稀少，使得重建的进化树不够完整，
缺乏较多中间进化过程；于是大部分的研究者将重心转移到研究物种的形态学和
生理学，期待能够从这一个方面寻求突破，这是我们现在所说的经典系统发育学。
通过对生物体的表型(如大小、颜色、肢体个数)的相似或差异性来比较推断物种
的基因型，从而确定物种间的进化关系。虽然对现存物种的表型的研究可以确定
进化的大致框架，但是进化的很多细节仍然备受争议，因为表型有时候具有误导
性。因为表型相似并不等同于基因相似，甚至有些进化关系非常远的物种却具有
相似的表型；而对于一些物种，人们用肉眼很难检测到可以用来进行比较的表型
特征等等。
1964 年，美国进化生物学家 Zuckerkandl E[1]等提出分子进化理论。因为分
子研究的普适性(无论是动植物、细菌，其 DNA 均由腺嘌呤 A、胞嘧啶 C、鸟嘌
呤 G 和胸腺嘧啶 T 这四种碱基组成，RNA 和蛋白质也具有相似的性质)、有规律
性(四种碱基或其他组成成分演变存在某种程度上的规律性)和可比较性(四种碱
基或其他组成成分可以进行相互比较)，与表型特征包含的信息相比，分子包含
更多更复杂的信息。随着测序技术的迅猛发展与创新，特别是 PCR(Polymerase
Chain Reaction)技术问世之后，分子数据开始以空前规模不断涌现。于是，在分
子水平上的进化研究应运而生，这就是现代系统发育树分析。通过分子层面上的
系统发育分析，可以利用核酸或者蛋白质组成上的差异来推测物种之间的亲疏关
系。分子系统发育分析的主要优点有：
1) 能够消除表型系统发育分析带来的中间过程模糊性，同时也能够更精确
地估测物种的进化时期以及进化速度；
2) 所能处理的物种规模也远远超过了经典系统发生分析。不断涌现的基因
组数据使得研究人员可以一次性分析成千上万个物种间的进化关系。基于这些
数据，生物领域研究人员提出一系列高效的算法和标准来促进系统发育分析的
发展。
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